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RMSD が1.5Á以内である構造が得られた。また本法は隣接残基間 NOE や水素結合といった容易に得られる情報と





の NMR によるタンパク質の構造解析は、 2D-NOESY スペクトルから出来るだけ多くの近接プロトン間距離情報を





第 1 章では NMRPipe システムについて述べる o これは本研究で開発した全てのソフトウエアの基盤となるもの










Tcl/Tk スクリプティング言語の使用によって NMRPipe システムをカスタマイズする手法や、様々な NMR データ
に対して対話的あるいは自動的な処理システムを構築する手段について記述した。
第 2 章ではスペクトルを用いた計測の一例について述べる。これはスペクトル処理、表示および解析手法の組み合





線結晶構造が得られている 20個のタンパク質の13Cα ， 13Cβ ， 13C' ， lHα および 15N の化学シフトデータベースを利用す
る。プログラム TALOS ではデータベースを検索し、 2 次構造によるケミカルシフトのずれ値とアミノ酸配列の双
方ともが目的配列のそれらと近L寸残基からなるフラグメントを10個抽出するように設計した。既に構造が決定され
ているタンパク質についてのテスト結果では、 TALOS の出力値と構造から得られた主鎖の二面角との RMSD は 15
度であった。 TALOS はあるタンパク質についてその約65%の残基について主鎖の二面角を予想することができ、予












蛋白質の NMR による構造決定は初期には核オーバーハウザー効果 (NOE) と呼ばれる双極子一双極子相互作用
から得られる近接したプロトン問の距離情報を用いて行なわれてきた。その後、スピンースピン結合定数や化学シフ
トといった NOE 以外の距離情報を構造計算に取りこむようになった。本論文では UNIX 上でのデータ処理、表示、
解析のためのツール群をパイプライン型のシステムに統合し、 NMR データに対して対話的あるいは自動的な処理シ
ステム NMRpipe を構築した。次にそのシステムの応用例として COSY システムのマルチプレットピークからプロ
トン問スピンースピン結合定数を決定する方法を示した。さらに蛋白質の主鎖二面角を化学シフトから予測する手法
を提唱し、プログラム TALOS を構築した。これらに加え、全く新しい蛋白質の構造計算法としてプロテインデー
タバンクに登録されている立体構造のフラグメントから、対象とする蛋白質において観測される残余双極子カップリ
ング値と化学シフト値を再現するフラグメントを検索し、それらを用いて全体の構造を構築する手法を提唱した。こ
の手法を実現するために残余双極子カップリングを多く観測できる希薄な液晶相により蛋白質を配向させることを提
案した。この手法により従来の NOE などから得た近距離の制限に対し、構造決定に非常に有効な長距離の制限を加
えることを可能とした。本論文で・ユビキチンを用いて、以上の手法の有用性を実証した。これらの Delaglio 君の研
究結果は既に世界的に広く実用に供され蛋白質科学に大きく貢献していて、博士(薬学)の博士論文として価値ある
ものと認める。
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